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Сложные многокомпонентные материалы, со-
держащие несколько оксидов сеткообразователей, 
все чаще используются в высокотехнологичных об-
ластях, в частности при производстве нелинейных 
оптических лазерных систем и микро- и нанопо-
ристых материалов. Большой интерес в этой сфере 
представляют собой борогерманаты [Pan et al., 2013; 
Xu et al., 2013] и германосиликаты [Kang et al., 2016; 
Chen et al., 2017]. Вхождение в структуру кристаллов 
и стекол в различных соотношениях атомов Ge, Si 
или B, способных формировать кристаллическую 
решетку, позволяет получать материалы с заданными 
свойствами.
Помимо спектроскопических исследований, про-
водимых нами, большое значение имеет оценка 
термодинамических свойств борогерманатных и 
германосиликатных соединений [Штенберг и др., 
2018]. Регрессионный анализ позволяет проводить 
корреляцию между термодинамическим потенциалом, 
составом и определенными свойствами соединений. 
Исходя из этой корреляции, оценивать термодина-
мические потенциалы малоизученных соединений. 
Погрешность расчетов может быть менее 5 %, что со-
поставимо с точностью экспериментальных методов.
Оценка термодинамических свойств соединений, 
не изученных экспериментально, выполнялась с по-
мощью регрессионного анализа на основе классиче-
ского аддитивного метода Неймана-Коппа:
   (1)
где F – произвольный термодинамический или тер-
мохимический потенциал; A и B – структурные 
единицы (элементы, ионы, оксиды и т. д.), на которые 
могут быть разложены исследуемые вещества; k и 
l – количество структурных единиц.
Ранее нами были рассчитаны термодинамические 
свойства щелочных силикатов, боратов и германатов 







Подобные уравнения были получены также для 















Необходимо отметить, что уравнения были полу-
чены с учетом погрешности исходных эксперимен-
тальных данных, то есть использовались весовые 
коэффициенты. Это позволило существенно улучшить 
качество регрессионного анализа.
Для расчета термодинамических свойств (эн-
тальпии образования, энтропии и теплоемкости) 
борогерманатов и германосиликатов брались соот-
ветствующие коэффициенты из уравнений (2-10). Ис-
ходя из предположения равномерного распределения 
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катионов щелочных металлов в структуре, коэффи-







пропорционально доли германатной, силикатной 









 можно расписать на составные 
оксиды и рассчитать энтальпию образования:
кДж∙моль₋1.
Экспериментальных работ по определению термо-
динамических свойств борогерманатов немного: суще-




























соответственно -3937.1±4.7 кДж∙моль-1, -4560.8±3.4 
кДж∙моль-1 и -8257.9±6.8 кДж∙моль-1 [Zhang et al., 2013; 
Kong et al., 2016]. В работе [Еремин и др., 2015] на при-
мере алюмофосфатов показано, что регрессионный 
анализ может с успехом применяться при расчете 
термодинамических свойств сложных соединений 
содержащих молекулярную воду и гидроксильные 
группы. Коэффициенты для вычисления энтальпии 
образования соединений для молекулярной воды и 
гидроксильных групп соответственно равны -304.4 
и -240.7 кДж∙моль-1. Используя эти коэффициенты 
можно рассчитать значения Δ
f
H° для безводных 
борогерманатов и сравнить с полученными резуль-
татами (табл. 1). Как видно, отклонения между вы-
численными и экспериментальными значениями 
составляет менее 5 %.
В таблице 2 представлены расчетные значения 
термодинамических потенциалов для некоторых 
борогерманатов и германосиликатов.
Получена новая информация об основных термо-
динамических свойствах щелочных борогермана-
тов и германосиликатов. Это позволяет пополнить 





H° (298.15 K), кДж∙моль-1
Отклонение, %

































Дж∙K–1∙моль–1 ΔfG° (298.15 K),
кДж∙моль-1
























10 306.4 -3794 290.3 -3509
Li2B4GeO9 190.6 -3962 228.3 -3710
Na2B4GeO9 231.7 -3883 239.2 -3630
K2B4GeO9 252.4 -3910 244.2 -3655






















































7 243.0 -3090 213.7 -2889
Таблица 2. Расчетные значения термодинамических функций щелочных борогерманатов и германосили-
катов в кристаллическом состоянии
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базу термодинамических данных, необходимую для 
исследования сложных германатных систем. Рас-
считанные значения могут быть использованы при 
оптимизации технологических процессов получения 
различных материалов (стекол, керамики). Хорошая 
согласованность с экспериментальными данными, 
для борогермантов, указывает на корректность при-
меняемого подхода расчета.
Работа выполнена при поддержке гранта РФФИ 
№ 18-05-00079.
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